






















図 1. (a) トリプチセン分子の構造．(b) トリプチセンにおける sp2 炭素原子が






である．黒サイトと白サイトはそれぞれ sp2 炭素原子と sp3
炭素原子を表す．トリプチセンにおける sp2 炭素原子に着
目すると，プロペラ部分のベンゼン環同士で結合が生じる．






に zigzag 型 TMM の格子構造及び架橋構造の詳細を示す．
zigzag型 TMMにおける単位胞は緑で塗られた領域となる
ので，第一ブリルアンゾーン (1st BZ) は図 1(d) に示すよ
うに六角形の領域となる．TMM の電子状態は密度汎関数
理論 (DFT)によって，熱力学的に安定した半導体物質であ




本研究では Tight-binding model(TBM)によって DFT計
算における TMMの電子状態を再現し，光学特性の理論的
な解析を行った．






用いて計算した．特に，TMM では円偏光 (左回り: LCP，
右回り: RCP)照射に対して特定の運動量を持つ電子の選択
的な励起が起きる [3]．1st BZ内の互いに非等価な K 点を
それぞれ，K1，K2 点と呼ぶと，K2 点を含む領域内におけ
る T1，T2，T3 遷移による円偏光吸収スペクトルは図 2(b)
に示すように，LCP 及び RCP で吸収強度に差が生じる．
特に，T1 遷移では，図 2(c)の波数空間における吸収強度の


































































図 2. (a) zigzagTMM におけるエネルギーバンド構造と状態密度．(b) K2 点を





えた TBM を構築することで，TMM の偏光依存特性と光
学遷移選択則を明らかにした．特に，円偏光照射によって，
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